












状態 (Transition state =百)を経て中間体叉は生成物へと進行する。この座標系で百を















2 ・ 1 TSの探索方法
アセトフェノンのニトロ化反応ではアセトフェノンとニトロニウムカチオンが接近し





























































































































































Heat of formation 198.20Kcal/mol 
C-N distance 2.13 ﾅ 
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Trantlon state Energy of actlvatlon 
kcal/mol) (kcal/mol 
Ortho attack I 194.18 
Meta attack I 197.11 12.05 
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